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 本学位論文は，Pr 化合物に現れる非クラマース Γ3四極子秩序を j-j 結合描像に基づく微
視的な観点から解析した結果をまとめたものである。 













Prは化合物中では 3価の状態を取ることが多いが，その場合は 2個の 4f電子を含むことに
なる。この f2秩序状態のうち，Γ3四極子状態は，時間反転対称性に起因する 2 重縮退（ク
ラマース縮退）ではなく，立方対称性に起因する非クラマース縮退を持つことから，特異
な物性の発現が期待されたる。実際，非クラマース Γ3二重項を局所基底状態にもつ PrPb3
において，四極子秩序が現れる物質としては唯一，秩序ベクトルが q=(𝜋𝜋 ± 𝛿𝛿,𝜋𝜋, 0 ), 




















相互作用を導入した。2×2×2 格子に対して，各原子の f 電子が 2 個の場合に，各多極子密
度を自己無撞着に計算することにより，多極子秩序の相図を求めた。その結果，フント則











3. 乱雑位相近似による Γ7-Γ8ハバードモデルの多極子秩序の解析：格子非整合な Γ3四極
子秩序の微視的理解 
 上記の研究 1, 2から，多極子秩序を考えるミニマム電子模型である Γ8ハバードモデルに
おいて，格子非整合な多極子秩序を同定できることを確認した。しかし，実際の PrPb3に
おける非クラマース Γ3二重項は，主に Γ7軌道と Γ8軌道を跨ぐ 2 種類の縮退した一重項状
態で構成されていることから，PrPb3における四極子秩序を記述する電子模型として，Γ7













波数空間における Γ7軌道と Γ8軌道の結合から理解できることを明らかにした。 
 





q=(𝜋𝜋 ± 𝛿𝛿,𝜋𝜋, 0), (𝜋𝜋,𝜋𝜋 ± 𝛿𝛿, 0),δ=π/4 の秩序ベクトルを持つ状態を厳密に再現することはでき
なかった。PrPb3におけるこの格子非整合な四極子秩序が，4f電子の遍歴性に起因している
可能性を裏付けるためにも，今後，次近接や三次近接等の跳び移り積分も考慮した計算や 7
軌道モデルに拡張したより詳細な解析が望まれる。 
